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Bioscience at  
Los Alamos Na7onal Laboratory 

José A. Olivares 
Bioscience Division Leader 
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LANL Capabili7es Support Na7onal Security Missions 
and Na7onal Needs 

Scien2fic Credibility  Delivery of Product  Agility and Innova2on 
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LANL is the Oldest, Most Complex, and Second 
Largest NNSA Site 
 
•  ~ 40 square miles  

–  7,500 L eleva2on 
•  1,280 buildings with 9.0M gross sq. feet 

–  11 nuclear facili2es 
–  40% are more than 40 years old 
–  30% of staff work in poor or failing 

space 
–  $450M of Deferred Maintenance 

backlog 
•  268 miles of roads (100 paved) 
•  U7li7es 

–  26 miles of 115‐KV transmission 
lines 

–  90 miles of gas transmission lines 
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Science Pillars 
•  LANL's three science pillars 

harness capabili2es for 
solu2ons to threats—from 
cyber security to new materials 
development—on na2onal and 
global scales 
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LANL Budget FY12 ‐ $2,242M 

NNSA Weapons 
Programs  
$1,263M  

57%  

NNSA 
Nonproliferation  

$210M / 9% 

NNSA Safeguards 
& Security   
$152M / 7%  

DOE 
Environmental 
Management  
$187M / 8%  

DOE Energy & 
Other Programs  

$84M / 4%  

DOE Office of 
Science   

$94M / 4%  

Work for Others  
$98M / 4%  

Work for Others 
(National Security)  

$154M / 7%  
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LANL workforce shows depth and breadth 
R&D Technical Staff  

Disciplines 
LANL Staffing Levels 
11,127 Employees 

Physics, 
EngPhys, 
NucEng 
33.8% 

Engineering 
22.3% 

Chemical/
MatlsSci & 

Eng 
18.8% 

Math & 
CompSci 
12.9% 

Life Science 
4.7%  Other 

7.5% 
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Los Alamos Na7onal Laboratory  
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Operated by Los Alamos Na2onal Security, LLC for NNSA 

Chemistry, Life and Earth Sciences Directorate 
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LANL Contribu7ons to Bioscience Research 

Radia2on  
health effects 

Flow cytometry  
(Resource: 1984) 
 
 

Human Genome Project 

Genome  
databases 
1986: HIV 
1994: HPV 
1996: Influenza 
1998: STD 
1999: Chem‐Bio 
 

High Throughput 
Laboratory Network 

Na2onal Laboratory  
Gene Library Project 
 
GenBank 

TB Structural Genomics 
Consor2um 

Bioforensics Analysis Research 
and Development Center 

Immunological 
modeling 

Stable Isotope  
Resource  

BioWatch 

2006 

2005 

1945 

1953 
First liquid  
scin2llators  
  1967 

1974 

1982 

1983 

1988 

1980’s‐1990’s 

1970 

2000 

Chromosome 16 
Joint Genome Ins2tute 

1990’s 

2004 

Acous2c Flow Cytometer 
R&D 100 Award 

2008 

Gene2c sequence of  
Trichoderma reesei  

2008 

500th Genome Finished 
2010 

Complementary neutron & 
X‐ray crystallography 
used at LANSCE‐PCS  

2010 

Na2onal Alliance for  
Advanced Biofuels and Bioproducts 

2010 

HIV Mosaic vaccine in clinical trials 
2011 

GFP Reagents 
2011 
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Infrastructure and Resources 

Affinity reagent development 
for selecNon and screening systems 

(NIH, DOE) 

Center for Integrated Nanotechnologies 

Protein Crystallography Sta7on 

Na7onal Stable Isotope Resource 

DOE User Facility for nanoscale science 

Stable isotopes and metabolomics 
to understand cell regulaNon and 
metabolism (NIH) 

>40 Years of innovaNve 
flow cytometry 
development  (NIH) 

Neutron crystallography used to 
determine protein structures (DOE‐BES 
and NIH) 

DOE User Facility, for world‐class 
genome sequencing and finishing 

Joint Genome Ins7tute 

Na7onal Flow Cytometry 
Resource 

Protein Engineering and Protein 
Structure/Func7on Pipelines 

Theory and Computa7on 

DOE‐EERE Consor7a 

DOE‐SC Consor7a 
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Biosecurity & Public Health Group 
•  Evalua2on of cellular responses to infec2on  

•  Advancement of disease characteriza2on 

•  Biosensor research and development 

•  Cytometry and spectroscopy‐based tools for biomedical 
applica2ons and fuel produc2on 

•  Molecular recogni2on reagents for biomedical, biodefense, 
public health, and biofuel missions 

•  Development of widely‐distributed techniques for op2mizing 
protein folding, stability, and solubility 

•  Advancement of protein structure analysis 

Bioengineering, Protein 
Design Structure and 

Evolu7on 

Biosurveillance 

Molecular Recogni7on and 
Design 

Pathogen Science 

Capabili7es 
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Rapid, fieldable detec7on of live pathogens  
•  LANL team used bacterial siderophores to iden2fy bacteria selec2vely and rapidly in 

complex matrices Enabled discriminaNon between viable bacteria and dead counterparts  

•  Team showed that self‐assembled monolayers (developed at LANL) could be used to 
minimize non‐specific interac2ons (i.e. with culture filtrate, serum, and urine) 

•  Rapid and selec2ve interroga2on of bacterial viability is cri2cal to many fields  
–  Food safety  

–  Rapid determina2on of the efficiency of a decontamina2on process,  

–  Efficacy assessment aLer ini2al medical  
interven2on to infec2on 

–  Detec2on of exposure to a biological threat  
agent.  

“Determina2on of Bacterial Viability by 
Selec2ve Capture using Surface‐bound 
Siderophores,” Advances in Biological 
Chemistry 2, 396 (2012); doi:10.4236/
abc.2012.24049  

Schema2c representa2on of the proposed approach. The siderophores 
(desferrioxamine B) are tethered to func2onalized glass slides and then 
exposed to a mixture of viable and dead E. coli. Only living E. coli bind to the 
siderophores, enabling determina2on of bacterial viability.  
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Detec7ng precancerous and cancerous lesions 
•  Applica2ons of ace2c acid/acetowhitening used to: 

–  Detect precancerous cervical lesions  

–  Study cancerous growths 

•  LANL team measured changes in light scasering specific to the nucleus and the 
cytoplasm of two cancerous cell lines to beser understand ‘acetowhitening’ mechanism 

•  Results should lead to a beser understanding of acetowhitening and poten2ally the 
development of adjunct techniques to improve the u2lity of ace2c acid applica2on  

•  On‐going project to develop non‐intrusive  
op2cal spectroscopy as real‐2me diagnos2c 
for cervical dysplasia 

–  Current trial at Albert Einstein School of Medicine 

“Effects of Ace2c Acid on Light Scasering 
from Cells,” Journal of Biomedical Op:cs 
17, 085002 (August 2012).  (a) to (c) Images of a SiHa cell not exposed to ace2c acid. (d) to 

(f) Images of a SiHa cell exposed to 0.6% ace2c acid. The scales 
on the x and y axes are in microns. Side scaser intensity is 
presented on the same log scale for (b) and (e).  
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Advances in detec7on of Tuberculosis 
•  As incidence Tuberculosis and drug‐resistant TB climb, beser detec2on and diagnosis 

are cri2cal 

•  Conven2onal immunoassays cannot dis2nguish between ac2ve and latent infec2on 
(thus can also detect people who have been immunized) 

•  LANL team developed novel “sandwich” immunoassay for three pathogen‐specific 
biomarkers of tuberculosis  

–  Allows for further discrimina2on of ac2ve from latent disease or exposure  

•  Using waveguide‐based plauorm developed at LANL, the team enhanced sensi2vity of 
detec2on as required for the measurement of the small concentra2ons of pathogen 
biomarkers in pa2ent urine  

“Rapid detec2on of Mycobacterium tuberculosis 
biomarkers in a sandwich immunoassay format 
using a waveguide‐based op2cal biosensor.”  
Tuberculosis 92 (2012) 407‐416. doi:10.1016/
j.tube.2012.05.009 

Illustra2on of the sandwich immunoassay on a waveguide. A) Waveguides 
are prepared by binding of capture an2body using bio2neavidin 
chemistry. B) Addi2on of the sample containing the an2gen results in 
specific binding. C) Fluorescently‐labeled reporter an2body used to 
indicate the presence of the TB biomarker.  
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Community Informa7on Workbench for Global Biosurveillance 
•  To achieve global biosurveillance of disease, integra2on of exis2ng data, and science and 

technology into a common plaform and interface is essen2al 

•  Successful proof‐of‐concept achieved through BioPASS project (US Dept of State) 

•  Highly accomplished, interdisciplinary team (internal and external to LANL) contributes 
exper2se in all areas of biosurveillance 

Observa7on 
Of Disease 

 
Reference  
Informa7on 

Disease Report 
Social Content 

Epi Simula7on  Data  
Reduc7on 

Uncertainty 
Analysis 

Validated 
Case Studies 

Environment  
& climate 

Genomic Data 

Iden7fica7on & Characteriza7on  
 

Analy7cal Classifica7on  
 

Impact Predic7on 
 

Mi7ga7on Strategy Evalua7on 
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Bioenergy & Biome Sciences Group 

•  Advancement of viable algal fuel produc2on  

•  Inves2ga2on of cellulose structure and cellulase func2on 
for biomass degrada2on 

•  Biochemical conversion for commodi2es and fuels 

•  Climate science through microbial ecology 

•  Advancement of genome sequencing and finishing, single 
cell genomics, and whole genome amplifica2on 

•  Assembly and analysis of metagenomic data 

Bioinforma7cs and Analy7cs 

Biomass and Biodiversity 

Biophysical Chemistry 

Genome Technologies 

 

Capabili7es 



Slide 17 

Operated by Los Alamos Na2onal Security, LLC for the U.S. Department of Energy’s NNSA 

U N C L A S S I F I E D 

Key Laboratory Capabili7es 
Leveraging Na:onal Assets 
to Advance the Produc:on of Biofuels from Algae 
 
•  Scien2fic Exper2se 
•  Interdisciplinary Collabora2ons 
•  Unique Facili2es 
•  High‐end Instrumenta2on 

 
•  3 DOE User Facili2es 
•  4 Relevant NIH Centers 
•  4 Na2onal DOE Consor2a 
•  20+ LDRD Investments 
•  New Mexico Consor2um 
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•  $32M+ in LDRD 
•  Strategic Hire 
•  New research facility 

LANL Investments in BioEnergy R&D 

Algal Biology Program at Los Alamos gets a star 
Richard Sayre joins LANL for plant research 
LOS ALAMOS, New Mexico, 
October  11,  2011—Richard  Sayre,  one of  the na2on’s  top 
specialists  in  algae  and  energy‐producing  plant  research, 
has  joined  the  Bioscience Division  of  Los Alamos Na2onal 
Laboratory to help boost cuwng‐edge research in this area. 
Cited by Nature magazine as "one of five crop researchers 
who  could  change  the  world,"  Sayre  brings  a  crew  of 
postdoctoral researchers and a range of funding to LANL. 
 

New Mexico Consor7um breaks ground on 
biology lab 
May  31,  2012—U.S.  Senator  Tom  Udall  (D‐NM) 
recently  spoke  at  the  groundbreaking  ceremony 
marking  the  start  of  construc2on  on  the  New 
Mexico Consor2um’s biological  research  facility at 
Entrada Park. 
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New Mexico Consor7um BioLab  

•  Collabora2ve effort between NMC, 
LANL, Los Alamos County, and Los 
Alamos Na2onal Bank 

•  27,000 square foot laboratory and 
office facility including a 4,000 
square foot research greenhouse 

•  Key facility for algae and plant 
research at NMC and LANL 

•  Construc2on is underway for the New Mexico Consor2um BioLab at 
Entrada Park in Los Alamos 

BioLab groundbreaking in May 2012 

!
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Collabora7ons and CRADAs 
•  LANL: strong track‐record from basic, 

interdisciplinary research to systems integra2on 
•  Knowledge and experience to effec2vely partner 

both internally and externally 
•  Together we deliver integrated, innova2ve 

solu2ons for global energy alterna2ves 
•  Types of collabora2on: 

–  Memoranda of understanding 
–  CRADA 
–  Work for others 
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Thermostabilized enzyme created for biofuels 
produc7on 

•  Carbonic anhydrases (CAs) are ubiquitous enzymes that regulate the interconversion of 
carbon dioxide (CO2) and bicarbonate 

•  Iden2fied specific amino acids on the outer surface of HCA II that, when mutated, give 
enhanced physical proper2es to this enzyme 

•  LANL Scien2sts created a variant of HCA II in which they subs2tuted a cluster consis2ng 
of three hydrophobic (repelling water) amino acid residues with more polar/charged 
ones 

•  This combina2on of designed muta2ons creates HCA II variants with improved thermal 
stability and enzyma2c ac2vity—creaNng potenNal for use in biofuel producNon where 
CO2 capture is needed for feedstock growth. 

“Kine2c and structural characteriza2on of 
thermostabilized mutants of human carbonic 
anhydrase II” Protein Engineering: Design & 
Selec:on June 12, 2012, DOI: 10.1093  

Ribbon diagram of HCA II in blue. The 3 
surface Leu residues that were mutated to 
confer thermal stability are shown in red 
ball‐and‐s2ck. The ac2ve site Zn and 
residues are shown in magenta and 
yellow, respec2vely. Image was shown on 
the Journal cover.  
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Making gas from biomass 
•  Efficient conversion of non‐food biomass into transporta2on fuels and chemical feedstocks 

can poten2ally  
–  Reduce our dependence on foreign oil 

–  Ensure the long term availability of renewable star2ng materials for consumer products  

–  Reduce the produc2on of greenhouse gasses 

•  One aspect of non‐food biomass transforma2on is the opening of furan rings—ubiquitous 
molecules found in cellulose/carbohydrate derived fuel precursors. 

–  Difficult because it requires high temperatures and pressures 

•  Los Alamos team inves2gated an alterna2ve approach to opening the furan rings using a 
simple catalyst, hydrochloric acid, in low concentra2ons (10 molar %). PotenNal for beder 
catalysts and processes for biomass fuels and commodity chemicals on large scales 

“Func2onal group dependence of the acid 
catalyzed ring opening of biomass derived furan 
rings: an experimental and theore2cal study.” 
Catalysis Science & Technology, DOI: 10.1039/
c2cy20395b.    

Ar2st’s concep2on of the process of 
conver2ng plant biomass to alkanes 
for fuel as shown on the Journal cover.  
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Microalgae for photosynthesis 
•  Challenges remain before microalgae can be a commercially viable alterna2ve to current 

methods of feedstock and fuel produc2on 

•  Photosynthe2c efficiencies in microalgae cultures are 2‐3 2mes lower than their theore2cal 
poten2al due to differences in the fast rate of photon capture and the much slower 
downstream kine2cs of photosynthe2c electron transfer and carbon fixa2on 

•  LANL researchers and colleagues sought to create transgenic microalgae that could op2mize 
photosynthe2c light energy u2liza2on 

•  LANL team also calling for assessments to address poten2al risks of the use of GM algae, 
such as those with reduced antennae sizes 

Op2miza2on of photosynthe2c light energy 
u2liza2on by microalgae, (2012) Algal Research: 
hsp://dx.doi.org/10.1016/j.algal.2012.07.002 

A model for light absorp2on and u2liza2on by algae with large and 
truncated antennae at satura2ng light intensi2es shows a loss of 
exci2a2on energy below the surface in algal cultures with larger 
antennae. 
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Response of soil biological crust to temperature 
and precipita7on 

•  In plant‐sparse ecosystems, complex communi2es of cyanobacteria and other bacteria, 
algae, fungi, lichens, and mosses form biological crusts (biocrusts) on the soil surface 

•  Biocrusts play an essen2al role in soil stability and albedo, water infiltra2on, seed 
germina2on, and carbon and nitrogen inputs for soil enrichment 

•  LANL researchers used nifH gene‐based surveys to examine varia2on in the diazotrophic 
(nitrogen‐fixing organisms) community of biocrusts in response to season 

•  Showed that loss or reduc2on of biocrust cover could have major nega2ve effects on the 
nutri2onal status of the carbon‐ and nitrogen‐limited dryland soil—thus changing feedbacks 
to the climate system. 

“Response of Biological Soil Crust Diazotrophs…” 
Fron:ers in Microbiology 3, October 2012, Ar2cle 
358; doi: 10.3389/fmicb.2012.00358        AND 
“Increased Temperature and Altered Summer 
Precipita2on…” Global Change Biology 18, 2583 
(2012); doi: 10.1111/j.1365‐ 2486.2012.02709.x 



Slide 25 

Operated by Los Alamos Na2onal Security, LLC for the U.S. Department of Energy’s NNSA 

U N C L A S S I F I E D 

New culturing tool reveals a full genome from single cells 
•  Most types of bacteria cannot grow in the laboratory as a pure, isolated culture due to 

complicated interac2ons that support their growth—this making sequencing difficult 

•  LANL team demonstrated a novel approach for fully sequencing genomes of 
microorganisms found in complex communi2es 

•  Using gel microdroplets (GMD), the team created dozens to hundreds of iden2cal cells from 
single cells, while keeping such cells separated from the rest of community and maintaining 
the cells’ ability to communicate with other community members 

–  The characteris2c pores and channels of the agarose‐based GMD allow for the movement of nutrients, chemical 
signals and metabolic wastes to and from the living cell as if it were in its natural environment. 

“Nearly finished genomes produced using gel 
microdroplet culturing reveal substan2al 
intraspecies genomic diversity within the human 
microbiome.” 14 March 2013, Genome Research, 
doi/10.1101/gr.142208.112   Two GMD containing gut‐community microcolonies are 

shown, with green fluorescence marking the DNA 
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Lab‐wide Bioscience Capabili7es 
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Highlights 
•  >150 publica2ons (since 2011) 
•  594 microbial genomes sequenced to date 
•  4 algal genomes draLed and improved, 5 more in progress 
•  >250 transcriptome projects completed (bacterial, algal, human, and 
metatranscriptomes 

•  Other eukaryo2c genomes/exomes (e.g. human cancer, toxicology, host‐
pathogen response) 

•  100’s of single cell projects completed (last 12 months) 
•  >50 metagenomes draLed and >200 analyzed (last 12 months) 

Uncovering biological novelty via sequencing and compara7ve genomics 

Why LANL? 
 From sample preparaNon to sequence to analysis, LANL has excelled as a single‐
source provider of (meta)genomic/transcriptomic informaNon and analysis 

SEQUENCING AND GENOMICS 

•  Leading the field in genera2ng libraries from low input DNA (including single cells) 

•  Proven ability to generate high quality data, and assemblies from difficult sources 
(such as RNA viruses or algae and insects) 

•  Detailed data analysis from all sample types, including assembly, annota2on, and 
data representa2on (secure interac2ve website) 

•  Able to compare large datasets and correlate results with metadata 
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Highlights 
•  Novel algorithm recently claimed pres2gious R&D100 award 
•  >60 publica2ons (last 2 years) 
•  Developed workflows now used in produc2on at major sequencing centers 
(e.g. JGI) to perform metagenome assembly for hundreds of projects 

•  Pipelines developed to rapidly process metagenomic reads for taxonomic and 
func2onal classifica2on 

•  Developed methods to automa2cally improve and annotate draL or complete 
isolate genomes, single cell genomes, as well as metagenomes 

Sequence analysis using advanced algorithms, solware and 
computa7onal hardware 

 

Why LANL? 
 LANL has a rich bioinformaNc history (e.g. Genbank) and has demonstrated a full 
range computaNonal experNse tailored to customer needs 

BIOINFORMATICS 

•  World‐class databases and tools for HIV, hepa22s C virus, hemorragic fever viruses, 
and Influenza sequences 

•  Leader in metagenome data analysis (assembly, kmer‐based signature calcula2ons, 
binning, classifica2on, comparisons) 

•  Pioneers in genome improvement for microbes and single cells 
•  Detailed bacterial genome assembly, annota2on, analysis, and data representa2on 
on a secure interac2ve website 
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Highlights 
•  Over 400  peer‐reviewed ar2cles in the area of pathogen detec2on  , 
Ins2tu2onal H index of 38 (2007‐2012) 

•  153 pathogen genome sequences 
•  Fluorescent NanoCluster Beacons: winner of 2011 R&D100 award; fieldable, 
inexpensive, and sensi2ve. 

•  Split‐GFP assays developed to characterize protein‐protein interac2ons 
•  Applica2on to real‐world clinical samples: tuberculosis, HIV, Influenza 

Assays for Diagnos7cs and Bioforensics: Applica7on to Biosurveillance 
 

Why LANL? 
 LANL has the full range of capabiliNes to support assay development for 
biodetecNon, biosurveillance and bioforensics. 

ASSAY DEVELOPMENT  

•  Signature and assay design pipeline: LANL ProSig and Thermonucleo2deBLAST 
algorithms allows for design of gene2c‐based detec2on assays for biodetec2on and 
bioforensics.  

•  Next Gen DNA sequencing and analysis pipeline: for rapid sequence determina2on 
and analysis of biothreat/ public health pathogens.  

•  Molecular recogni:on reagents: Phage and yeast display to select hundreds of 
human an2bodies or pep2des against specific targets. 

•  Novel biosensor and detec:on plaLorms:  Wave guide sensors; fluorescent 
nanoclusters; custom nanofluidics. 
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Highlights 
•  ~250 publica2ons in flow cytometry with ~ 6500 total cites and an 
ins2tu2onal h‐index of 43 

•  25 issued patents in flow cytometry, magnetoencephalography, magne2c 
resonance imaging, and op2cal biosensors combined. 

•  Licensing of intellectual property has led to five start‐up companies. 
•  Ultra‐low‐field NMR imaging has resulted in 12publica2onsand two patents 
and a spin‐off company for Homeland Security applica2ons. 

Transla7onal Research for Pathogen Detec7on and Iden7fica7on 
 

Why LANL? 
 LANL has a long history of translaNonal research for the development of sensors 
and detecNon plahorms for biomolecules 

SENSOR & DETECTION PLATFORMS 

•  Flow cytometry pioneered at Los Alamos. The NIH supported Na2onal Flow Resource 
supported the development of FCM 

•  Magnetoencephalography based on SQUID detectors pioneered at LANL 
•  Brain imaging using ultra‐low field magne2c resonance imaging first demonstrated at 
LANL; super‐paramagne2c resonance and MRI unique to LANL 

•  Field‐ready sensors based on op2cal waveguides developed and demonstrated for 
pathogen detec2on and diagnosis (Swanson & Grace) 

•  Manipula2on of biological par2cles using acous2c fields demonstrated for cell 
separa2on and storage, harves2ng of microalgae and cell disrup2on 
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Highlights 
•  >520 peer‐reviewed ar2cles in host‐pathogen science, ins2tu2onal h‐index >96 
•  Phase I clinical trials of mosaic protein vaccine against HIV, in collabora2on with 
Duke University 

•  High‐Throughput Lab Network w/UCLA for influenza surveillance – design and 
construc2on of robo2c systems for pathogen handling 

•  Novel strategies to design or iden2fy an2‐microbial proteins, small molecules, 
and metabolites to inhibit pathogen growth and host infec2on 

Fundamental discovery and applica7ons in host‐pathogen science 
 

Why LANL? 
 LANL has a full range of capabiliNes in experimental and theoreNcal biology to 
study mechanisms of infecNous disease 

HOST PATHOGEN SCIENCE 

•  Mosaic protein strategy to develop vaccines against viral pathogens, including HIV, 
hepa22s C, and Ebola  

•  Mathema2cal biology of viral dynamics and evolu2on  
•  Mul2‐scale modeling of host‐pathogen interac2ons, host immunity, and within‐host 
infec2on  

•  RNA interference (RNAi) screens to iden2fy key human genes that func2on in 
pathogenesis and host response  

•  Characteriza2on of pathogen and host small RNAs as poten2al targets for 
therapeu2c development  
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Highlights 
•  >350 peer‐reviewed ar2cles in structural biology since 1997. Ins2tu2onal  

h‐index 53, cites ~ 17,000 
•  29 de novo protein structures & 26 protein‐ligand complex structures made in 

the last 5 years  
•  Protein Crystallography Sta2on has 28 published neutron structures, more 

than half the total produced world wide. 
•  Geoff Waldo/GFP‐based methods for protein engineering featured at Nobel 

Symposium 2008  

Determining the three‐dimensional macromolecular structure of 
biomolecules leads to the understanding of their func7on 

 

Why LANL? 
 Using this complete collecNon of tools, LANL is in a unique posiNon to create a 
comprehensive understanding of macromolecular structure and funcNon 

STRUCTURAL BIOLOGY 

•  Structural genomics’ complete ‘gene to structure’ pipeline enables accelerated 
protein structure analysis 

•  Neutron crystallography at the Protein Crystallography Sta2on allows determina2on 
of the posi2on of hydrogen atoms—key to the mechanism of enzymes & ribozymes. 

•  Stable isotope capability enables NMR structure determina2on of larger proteins. 
•  Large‐scale  simula2ons using enhanced sampling methods on high‐performance 
compu2ng plauorms produce new insight in the dynamics and mechanism of 
biomolecular complexes. 


